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На основе МФАП проведены расчеты профиля локальной плотности в леннард-джонсовских сферических неполярных леннард-джонсовских нанокаплях и получены размерные зависимости поверхностного натяжение таких капель. Для нахождения плотности капли использовались два приближения МФАП [1]: приближения случайных фаз (ПСФ) и модифицированного приближения среднего поля (МПСП). Было установлено, что значение плотности, отвечающее МПСП, несколько превышают величину плотности, вычисленную с использованием ПСФ. Однако поведение плотности в рамках двух приближений различаются несущественно. Это свидетельствует о том, что в первом приближении можно ограничиться рассмотрением профиля плотности, отвечающего ПСФ. Необходимо также отметить, что плотность в центре капли не достигает плотности массивной жидкой фазы, что можно объяснить самоперекрытием поверхности капли [2]. Как известно, вычисления, проводимые в рамках МФАП, играют важную роль при исследовании степени нуклеации при повышенных давлениях, а. при исследовании переохлажденных систем, которые обычно не поддаются равновесным измерениям. Результаты, полученные в рамках МФАП, предсказывают несколько иные следствия, нежели полученные в классической теории нуклеации [3]. 
Работа выполнена при поддержке РФФИ (грант № 07-03-00243-a).

ЛИТЕРАТУРА

[1] R. Evans. Fundamentals of inhomogeneous fluids. J. Wiley, New York, 1992.
[2] T.V. Bykov, A.K. Shchekin. Colloid Journal 61, 2 (1999) 164.
[3] D.W. Oxtoby. Annual Review of Physical Chemistry 32 (2002) 39.
PAGE  

